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Evaluacion de propiedades electronicas de TiO,(B) dopado con carbono mediante DFT+U
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Introduccion Celda C-Ti10,(B)

El valor de energia de banda prohibida del dioxido de titanio
puede disminuirse significativamente mediante el dopado con
carbono [1], obteniéndose C—TiO,. Luego del proceso de dopaje, o .
la absorcion se ve iIncrementada de manera significativa, | |
Indicando asi, un cambio en sus propiedades electronicas.

El objetivo del presente trabajo es modelar la incorporacion
de carbono en el polimorfo B de dioxido de titanio mediante la
Teoria del Funcional de la Densidad (DFT). Para ello se
obtuvieron las geometrias preferenciales tanto para la sustitucion
del titanio como para los cuatro tipos de oxigenos, y luego se
evaluaron sus propiedades electronicas.
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absorcion obtenidos sugiere que la incorporacion de carbono en| | ¢SIc-Udelar

Sitios ocupados por oxigenos incrementan de manera sustancial
la_absorcion de luz, no solo por la generacion de estados de| | 11y pong, S. Guo, H. Wang, X. Li, Z. Wu, J. Phys. Chem. C, 2011, 115, 13285
Impureza sino también por la disminucion de la energia de 13292.
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